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, 一 L 簇 ; (3 ) 将 M一L
簇埋人表面 (














M一L 簇趋近于 L /M 化学吸附体系
。
事实上不论是第 (3 ) 步



















学领域和几乎空 白的表面化学 之 间 架 起 了桥
梁
。
一个值得一提的例子是 c o / Ni 化学吸附
体系的研究
。 1 97 1 年首次观察到 c o 在镍金属
表面上化学吸附的价层能级导出峰为 ~ 7e V 和
~ 1 1 e v (相对于 F
e r m i 能级 )
,
并分别被指认





配合物的 U PS 数据 切
,
N i一e o 簇模型
的量子化学计算认为 [s]: ~ 7
e v 导出峰来自于
C o (5占 + l菇)
,
















〔, o, : N i(e o )
;
和 C o / N i






质 ; C O 在 Pd 或 R 上的吸附热大约比在 N i
上高 2 0外
,
但相反的是 Pd (e o )
;




























































一 C o 簇 的 E H M O 计算
汇‘2 , 。 但计
算结果表明 : N i
, :
簇的 Fer m i 能级为 ~ 一 14
e V , 而实验值为 ~ 一 ,
e V ; C O 吸附热为一 4
.
0
e V , 而实验值为 一 l
.












































































































































这个原子态原子使得 M 一 L 最
小簇的最佳描述充其量是一个 M L 分子
,
是否
能合理地描述 L /M 化学吸附态取决于 M L 分
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表 2 是金属态 N i一c o 簇计算结果与文献






















































a g u s 及 G o d d a r d 等的结
农 3 金属态 M
一






































































































基组的金属态 N i一e o U H F / S T O 一 3 G 计算
给出了和实验值一致的 N i一 C 平衡距离
。
(z ) 对于












































金属态 M 一C O 簇模型计算
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然而我们的金属态原子基组 编 的 M
。
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此时 3d 带和 4s 带都是非满的导带
。
虽













注意到虽然金属中 S 带和 d 带重叠
,
但是
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的全国第三届有机固体电子过程学术讨 论 会 于 1 9 9 3



















































有机固体电子过程研究工作得到 了全面 发 展
。








































































T hie m e
一
IU PA C 合成有机化学奖征集提名
由 T hi
o m e 出版社资助的 T h i
o m 卜 IU PA C 合成有机化学奖每两年一次在 IU P A C 有机合成国际会议上颁
发
。
1 9 9 4 年的第十届有机合成国际会议于 1 9 9 4 年 12 月 1 一 16 日在印度班加罗尔 (Ba
n g al “ r ‘) 举行
。
该奖颁






















提名材料(一式八份 )必须在 1 9 9 4 年 4 月 1 5 日前寄到 : E
x e e u : i v e S e e r e : a r ,
,
一u P人e se 。r e t a r i: :
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